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ノスケール不純物分布プロファイルを走査トンネル顕微鏡  (STM ; Scanning 
Tunneling Microscopy)を用いて得ようという試みもなされている。一方、バルク
中の不純物状態について多くの理論的研究が行われてきているが、表面近傍の不
純物状態についての研究例は非常に少ない。実験技術の発展に合わせて、不純物
のSTM測定理論、シミュレーション技術の確立が必須である。  
本研究では密度汎関数理論に基づく第一原理擬ポテンシャル法を用い、不純物
ドープシリコン表面の安定構造、電子状態、STM像を調べた。シリコン表面は面
方向に周期構造を仮定し、真空層を挿入したスーパーセル構造を用いて3次元の周
期境界条件を課すことで、シュレディンガー方程式をセルフコンシステントに計
算する。計算された局所状態密度から、Tersoff-Hamann近似を用いてトンネル電
流を計算し、トンネル電流が一定となる表面からの高さを定電流モードのSTM像
として得た。  
Si(111)水素終端面において、表面近傍ドーパントのSTM像はB原子近傍では占
有状態は明るく、非占有状態は暗くなり、P原子近傍ではB原子の場合とは全く逆
になることを理論的に示した。これは、局所的な静電ポテンシャルの変化によっ
て説明でき、Bドープの場合ではB-イオンコアに起因して不純物近傍の静電ポテ
ンシャルが増加し、サンプルバイアス内の占有状態の局所状態密度が増大するた
め明るく見える。一方、Pドープの場合ではBドープの場合とは逆に不純物近傍の
静電ポテンシャルが減少するため、結果として暗く見える。ドーパントの最安定
の深さはB原子、P原子ともに表面から2原子層の深さであることが分かった。ま
た、B原子では4原子層、P原子では2原子層程度の深さまでSTM観察できることも
分かった。さらに、表面のダングリングボンドのSTM像は面電荷密度により影響
を受けやすく、表面電荷密度の指標となる可能性を示した。  
 
